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X射线荧光光谱结合差分拉曼光谱对烟盒的
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摘要 为了建立一种烟盒物证的分类研究方法，将 X射线荧光光谱法、拉曼光谱法、差分拉曼光谱法相结合，对

39个黄色烟盒样本进行检验。对于 X射线荧光光谱数据，采用系统聚类法，可以将样本初步分为 5类；综合拉曼光

谱数据与差分拉曼光谱数据，利用主成分分析法对数据进行降维，采用 K-Means聚类在系统聚类的基础上实现更

精确的分类，可以将样本分为 12类。结果表明，所提方法充分结合了 X射线荧光光谱法和差分拉曼光谱法的优势，

结合化学计量学可以对烟盒样本实现较好的分类检验，为公安机关侦查工作提供线索和方向。
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Classification of Cigarette Cases by X-Ray Fluorescence Spectrometry
Combined with Differential Raman Spectroscopy
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Abstract Thirty-nine yellow cigarette case samples were tested by X-ray fluorescence spectrometry, Raman
spectrometry, and differential Raman spectrometry to establish a classification method for cigarette case evidence. Using
the hierarchical clustering method, the samples can be classified into five categories based on X-ray fluorescence spectrum
data. The Raman spectrum data and differential Raman spectrum data are analyzed by synthesis. The principal
component analysis is used to reduce the dimension of the data, followed by K-Means clustering to achieve more accurate
classification based on hierarchical clustering. The samples can be classified into 12 categories. The results show that the
proposed method fully combines the advantages of X-ray fluorescence spectrometry and differential Raman spectrometry,
and combined with chemometrics, it can achieve better classification tests for cigarette case samples and provide clues and
direction for the investigation work of public security organs.
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1 引 言

在信息时代，当侦查工作在大数据侦查方向遇

到瓶颈时，传统的痕迹物证提取对划定侦查范围、

确定侦查方向、锁定犯罪嫌疑人等方面依然具有重

要作用［1］。烟盒是犯罪现场经常出现的痕迹物证之

一，在犯罪现场、犯罪现场周围、犯罪嫌疑人路经的

地点，都有可能提取到犯罪嫌疑人丢弃的烟盒。但

是由于犯罪嫌疑人往往警惕性较高、反侦查意识较

强，会在丢弃前对烟盒进行撕碎等处理，并且被丢

弃的烟盒的表面往往会受到环境中污秽的污染，因

此难以直接从中提取到有用的文字信息，但是烟盒

的颜色多数情况下可以识别出来。如果能够对同

种颜色的烟盒实现分类鉴别，从而达到对其种属的

倾向性认定，便可大大缩小侦查范围，将结果与视

频监控排查、购销记录调取等信息化手段相结合，

从而为侦查工作提供线索与突破口。

X射线荧光光谱法通过测试得到烟盒中的元素

种类和元素含量，根据元素种类与元素含量的不同

实现对烟盒物证的分类鉴别［2］。拉曼光谱法和差分

拉曼光谱法通过测试得到烟盒的拉曼光谱峰位，其

拉曼光谱峰位的归属反映了化学键、官能团等分子

结构信息，通过比对实现对烟盒物证的分类鉴别［3］。

李春宇等［4］用 X射线荧光光谱仪测量 30种品牌的

纸张灰烬，通过测量数据训练支持向量机分类器，

最终实现纸张种类和品牌来源的判别。付钧泽等［5］

利用差分拉曼光谱仪对 49个不同的香烟水松纸样

品进行检验，依据填料和着色剂对样品实现初步分

类，再借助系统聚类实现对样品的准确分类与区

分。郭鹏等［6］利用拉曼光谱仪，分析 33个烟用内衬

纸样品，根据拉曼光谱图中出峰位置的不同，结合

SPSS软件实现了对不同品牌烟用内衬纸的区分。

这三个实验分别采用了 X射线荧光光谱法、差分拉

曼光谱法和拉曼光谱法这三种不同的测试方法，对

测试得到的数据进行分析后都较好地实现了对于

样本的分类研究。如果能将不同的光谱方法相结

合，可以得到样本更为全面的数据。甄晓宇等［7］将

电感耦合等离子体质谱、红外光谱与 X射线光谱相

结合，测定磁石样品的物质组成、结构及所含元素

含量。朱晓晗等［8］将拉曼光谱法与 X射线荧光光谱

法相结合，实现对鞋套样本的分类研究。X射线荧

光光谱法测试得到的是样本中的元素种类及其含

量信息，拉曼光谱法和差分拉曼光谱法反映微观的

分子内部的化学键、官能团等信息，是两种不同的

分类依据。如果能够将三种方法相结合，可以实现

对样本更为精确的分类。

本文将 X射线荧光光谱法、拉曼光谱法和差分

拉曼光谱法相结合，对 39个黄色烟盒样本进行测

试，比较不同方法之间的区分效果。将 X射线荧光

光谱数据和差分拉曼光谱数据相结合，利用系统聚

类、主成分分析法、K-Means聚类、Fisher判别分析

等手段，实现对烟盒样本的分类研究。

2 实验部分

2. 1 实验仪器与实验条件

X-MET8000 Expert型 X射线荧光光谱仪，Rh
阳极靶，工作模式为 plastic，电压为 50 kV，电流为

200 μA，测试时间为 60 s，检测元素范围为 12Mg~
92U，工作温度为−20~50 ℃。

PR1064型便携式拉曼光谱仪，上海如海光电科

技有限公司，激光光源波长为 1064 nm，激光功率为

500 MW，积分时间设置为 10 s，光谱采集范围为

100~3000 cm−1，电压为 220 V。

SEDRS Portable-Base型便携式差分拉曼光谱

仪，南京简智仪器设备有限公司，选用激发波长分

别为 784 nm和 785 nm的两种激发光，光谱采集范

围为 180~2800 cm−1，激光功率设置为 440 MW，积

分时间设置为 10 s。
2. 2 实验样本

不同品牌、不同系列的黄色或者是带有部分黄

色的烟盒一共 39种，样本信息如表 1所示。

实验时裁取样本上面 1 cm×1 cm大小的黄色

部分，用酒精擦拭，晾干。分别用三种仪器在对应

的实验条件下对样本进行测试。每个样本平行测

定 3次，取平均值。

2. 3 实验数据与谱图的预处理

对于 X射线荧光光谱仪测试得到的样本中的

元素种类和元素含量，通过比对仪器的元素含量检

出限，删除属于误差的数据，最终检测出样本中 Cl、
Ca、Ti、Fe、Cu、Zn、Cd、Sn、Sb、Hg这十种元素及对

应的元素含量。

对于各样本在 784 nm和 785 nm两种波长的激

发光下测试得到的差分拉曼光谱数据，利用 back
propagation（BP）神经网络技术分离基线偏差和差

分信号，结合差分解调和去噪算法，提取出纯净的

拉曼光谱［9］。如图 1所示，以 6号样本为例，x和 y分



0530003-3

研究论文 第 59 卷 第 5 期/2022 年 3 月/激光与光电子学进展

别代表 785 nm和 784 nm激发波长条件下测试得到

的拉曼光谱，z代表经过谱图预处理后得到的拉曼

光谱。

3 结果与讨论

3. 1 系统聚类法

对于 X射线荧光光谱法测试得到的数据，在

IBM SPSS Statistics 26. 0软件中，区间测量选用平

方欧氏距离，聚类方法选用质心法，对测试结果进

行系统聚类，结果如图 2所示。由谱系图可知，当并

类距离为 1时，样本可分为 9类；当并类距离为 2时，

样品可分为 7类；当并类距离为 3时，样品可分为

表 1 烟盒样本表

Table 1 Table of cigarette case samples
Label
1
2
3
4
5
6
7
8
9
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20

Brand
Mount Tai

Yellow Crane Tower
Lotus King
Good cat
Golden Leaf
Nanjing
Nanjing
Good cat
Nanjing
Tianzi
Longyan

Mount Huangshan
Yuxi

Mount Huangshan
Diamonds

Yellow Crane Tower
Mount Huangshan
Mount Hongta

Yuxi
Golden Leaf

Series
Cigar

World famous building
Hard branchlets
Changle
Golden Eye
95 supreme
Riverstones
Long changle

Jinling twelve hairpins
Gold

Auspicious sign
New concept of Huishang

Sub branch 108
Red square seal
Flos Nelumbinis
Hard Canyon

Middle red square seal
Hard classic 100

Hard
Tianye

Label
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39

Brand
Mountain Changbai
Yellow Crane Tower

Golden Leaf
Overseas new Peony

Diamonds
Lotus
Longyan

Great Hall of the People
ESSE
Nanjing
Camel
Liqun

Zhonghua
Jinsheng

Mount Hongta
Yellow Crane Tower

Lanzhou
Lanzhou
Marlboro

Series
777

Hard elegant fragrant gold
JinmanTang
Vietnam
Good luck
Lotus
Red pine

Royal Orchid
Change double

Grand View Garden
Star anize hard yellow

Long mouth
Double middle branches
Tengwangge purple light
Hard classic 1956
Hard Canyon tender
Hard treasures
Fine treasures
White golden

图 1 6号样本的谱图预处理

Fig. 1 Raman spectrum’s pretreatment of sample 6

图 2 39种烟盒样本的系统聚类谱系图

Fig. 2 Dendrogram of 39 cigarette case samples using
hierarchical clustering
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5类。直至阈值达到 25时，所有样品并为一类［10］。

以类别数为横坐标，以聚合系数为纵坐标，绘

制折线图，如图 3所示，当类别数为 5时，折线的下

降趋缓，因此通过系统聚类将样本分为 5类是最为

准确合理的［11-12］。

系统聚类的结果如表 2所示，可以看到，在 X射

线荧光光谱测试得到的数据的基础上进行系统聚

类 ，分类结果中的Ⅰ和Ⅱ两类的样本数量依然

较多。

此时，可以借助拉曼光谱与差分拉曼光谱进行

分析，以实现对样本的进一步分类。39个烟盒样本

的拉曼光谱如图 4所示，可以看到，除了少数几个样

本 外 ，样 本 之 间 的 拉 曼 光 谱 区 分 非 常 小 ，在

435 cm−1、505 cm−1、895 cm−1、1333 cm−1、1375 cm−1、

1456 cm−1这几个峰位处都有明显的特征峰，经查阅

资料 ，这几个峰归属于纤维素的拉曼光谱特征

峰［13］，其他的特征峰之间的区分效果较弱，可以根

据拉曼光谱将样本分为几大类。而差分拉曼光谱

则很好地解决了拉曼光谱信号弱和易受荧光干扰

的问题，区分效果更加明显，如图 5所示。

3. 2 主成分分析法

对测试得到的差分拉曼光谱数据进行分析，以

实现对样本的进一步分类。由于拉曼光谱数据信

息量庞大［14］，因此使用主成分分析法对数据进行

降维。

设 X=( x1，…，xm )T是m维随机变量，定义均值

E ( X )= u，定义协方差矩阵 cov ( X ) = Σ。m维随

机变量 X到 m维随机变量 Y的线性变换 Y i= aTi X，

其 中 ai=（a1i，… ，ami）T，可 以 得 到 E (Y i )= aTi u，
var (Y i )= aTi Σa i，cov (Y i，Y j )= aTi Σa j。 因 此 ，可

以 定 义 Y i= aTi X 为 X 的 第 i 主 成 分（i=1，
2，…，m）。

设Σ的特征值为 λ1≥λ2≥…≥λm，特征值对应的

单位特征向量为 a1，…，am，则 X的第 k个主成分为

Y k= aTk X，方差为 var (Y k )= aTk Σa k。求解一个主成

分等价于求解一个最优化问题 ，以第一主成分

为例：

max
a1

aT1 Σa1， （1）

式中：aT1 a1 = 1。定义拉格朗日函数：

图 3 聚合系数折线图

Fig. 3 Line chart of clustering coefficients

表 2 样本系统聚类结果

Table 2 Classification results of samples using hierarchical
clustering

Classification

Ⅰ

Ⅱ

Ⅲ
Ⅳ
Ⅴ

Label
1，4，5，10，13，17，18，19，21，23，25，

30，31，33，35，37，38，39
2，3，6，7，8，9，11，12，14，15，20，27，

28，34
16，22，29，32，36

24
26

图 4 39个烟盒样本的拉曼光谱

Fig. 4 Raman spectra of 39 cigarette case samples

图 5 39个烟盒样本的差分拉曼光谱

Fig. 5 Differential Raman spectra of 39 cigarette case samples

aT1 Σa1 - λ ( aT1 a1 - 1 )， （2）
式中：λ为拉格朗日乘子。将拉格朗日函数对 a1求
导，并令其为 0，得

Σa1 - λa1 = 0。 （3）
因此，λ是 Σ的特征值，a1是对应的单位特征向

量，因此有

aT1 Σa1 = aT1 λa1 = λaT1 a1 = λI。 （4）
假设 a1是Σ的最大特征值 λ1对应的单位特征向

量，则此问题的最优化解为 a1和 λ1，所以第一主成分

为 aT1 X，其方差为协方差矩阵的最大特征值：

var ( aT1 X )= aT1 Σa1 = λ1 I。 （5）
在本实验中，样本数量为 39，拉曼光谱数据有

2408 维 ，则 观 测 数 据 的 样 本 矩 阵 为 X=
( x1，…，x39 )T ∈ R 39× 2408，样本的协方差矩阵为 S=

∑
i

( x i- x̄ ) ( x i- x̄ )T/ ( 39- 1 )，其 中 x̄= 39-1 x，样

本的相关矩阵为 diag ( S )-1/2Sdiag ( S )-1/2。则样本的

第 一 主 成 分 aT1 x 就 是 在 aT1 a1 = 1 的 条 件 下 ，使

aT1 x i ( i= 1，2，…，39 )的样本方差 aT1 Sa1最大的 x的

线性变换。同理，可求出样本其他主成分。

选取主成分数量的常用准则有崖底碎石图、累

计方差贡献率和 Kaiser准则［15］。在累计方差贡献率

的标准中，累计方差贡献率一般要求大于 85%。

每个主成分的累计方差贡献率为 λi/∑i= 1
m λi，因此

前 k 个 主 成 分 的 累 计 方 差 贡 献 率 为

∑i= 1
k λi /∑i= 1

m λi。通过数据处理最终提取到 14个
主成分，且累计贡献率为 90. 575%，如表 3所示，即

通过主成分分析法将 2408维数据降低到 14维。降

维后的数据将用于后续的处理［16-17］。

3. 3 K-Means聚类

为了实现对Ⅰ、Ⅱ、Ⅲ三类样本更为精确的分

类，采用 K-Means法对这三类样本分别进行进一步

的分类。对于 K-Means法中 K值的选取，即聚类数

的选取，采用轮廓系数法［18］。某个样本点 Xi的轮廓

系数 S定义为

S= b- a
max ( a，b )

， （6）

式中：a是凝聚度，是 Xi与同簇的其他样本的平均距

离；b是分离度，是 Xi与最近簇中所有样本的平均距

离。最近簇是指，用 Xi到某个簇所有样本平均距离

作为衡量该点到该簇的距离，离 Xi最近的一个簇。

最近簇 Cj表示为

Cj= arg min
CK

1
n∑pϵCK || p- Xi

2
， （7）

式中：p是某个簇 CK中的样本。

对所有样本的轮廓系数取平均值，得到平均轮

廓系数。簇内样本的距离越近，簇间样本距离越

远，平均轮廓系数越大，聚类效果越好。因此，平均

轮廓系数最大的K便是最佳聚类数。

对Ⅰ和Ⅱ两类样本分别进行轮廓系数的计算，

得到最佳的 K值分别为 5和 4。对其进行 K-Means
聚类，最终得到的结果如表 4所示。

分析聚类结果可以发现，Golden Leaf牌 5号和

23号两个样本都在Ⅰ-2类，Lanzhou牌 37号和 38号
两个样本都在Ⅰ-3类，Nanjing牌 6号、7号和 9号

三个样本都在Ⅱ-3类，Yellow Crane Tower牌 16号、

22号和 36号三个样本都在Ⅲ类。Ⅰ-3类样本多为

细支香烟的包装，Ⅰ-5类样本多为粗支香烟包装，

Ⅱ-1类样本多为细支烤烟型的包装。可以看出，所

提方法对样本类别的倾向性认定效果非常好。

3. 4 Fisher判别分析

可以在烟盒样本的分类结果基础上建立预测

模型，以实现对新样本类别变量取值的预测。常见

的预测方法有 Logistic回归模型［19］、CART决策树

模型［20］、Fisher判别分析［21］等。Fisher判别法是在

方差分析的基础上建立的一种区分各个总体的线

性判别法，将多维数据投影到低维空间，实现数据

表 3 总方差解释

Table 3 Total variance interpretation
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aT1 Σa1 - λ ( aT1 a1 - 1 )， （2）
式中：λ为拉格朗日乘子。将拉格朗日函数对 a1求
导，并令其为 0，得

Σa1 - λa1 = 0。 （3）
因此，λ是 Σ的特征值，a1是对应的单位特征向

量，因此有

aT1 Σa1 = aT1 λa1 = λaT1 a1 = λI。 （4）
假设 a1是Σ的最大特征值 λ1对应的单位特征向

量，则此问题的最优化解为 a1和 λ1，所以第一主成分

为 aT1 X，其方差为协方差矩阵的最大特征值：

var ( aT1 X )= aT1 Σa1 = λ1 I。 （5）
在本实验中，样本数量为 39，拉曼光谱数据有

2408 维 ，则 观 测 数 据 的 样 本 矩 阵 为 X=
( x1，…，x39 )T ∈ R 39× 2408，样本的协方差矩阵为 S=

∑
i

( x i- x̄ ) ( x i- x̄ )T/ ( 39- 1 )，其 中 x̄= 39-1 x，样

本的相关矩阵为 diag ( S )-1/2Sdiag ( S )-1/2。则样本的

第 一 主 成 分 aT1 x 就 是 在 aT1 a1 = 1 的 条 件 下 ，使

aT1 x i ( i= 1，2，…，39 )的样本方差 aT1 Sa1最大的 x的

线性变换。同理，可求出样本其他主成分。

选取主成分数量的常用准则有崖底碎石图、累

计方差贡献率和 Kaiser准则［15］。在累计方差贡献率

的标准中，累计方差贡献率一般要求大于 85%。

每个主成分的累计方差贡献率为 λi/∑i= 1
m λi，因此

前 k 个 主 成 分 的 累 计 方 差 贡 献 率 为

∑i= 1
k λi /∑i= 1

m λi。通过数据处理最终提取到 14个
主成分，且累计贡献率为 90. 575%，如表 3所示，即

通过主成分分析法将 2408维数据降低到 14维。降

维后的数据将用于后续的处理［16-17］。

3. 3 K-Means聚类

为了实现对Ⅰ、Ⅱ、Ⅲ三类样本更为精确的分

类，采用 K-Means法对这三类样本分别进行进一步

的分类。对于 K-Means法中 K值的选取，即聚类数

的选取，采用轮廓系数法［18］。某个样本点 Xi的轮廓

系数 S定义为

S= b- a
max ( a，b )

， （6）

式中：a是凝聚度，是 Xi与同簇的其他样本的平均距

离；b是分离度，是 Xi与最近簇中所有样本的平均距

离。最近簇是指，用 Xi到某个簇所有样本平均距离

作为衡量该点到该簇的距离，离 Xi最近的一个簇。

最近簇 Cj表示为

Cj= arg min
CK

1
n∑pϵCK || p- Xi

2
， （7）

式中：p是某个簇 CK中的样本。

对所有样本的轮廓系数取平均值，得到平均轮

廓系数。簇内样本的距离越近，簇间样本距离越

远，平均轮廓系数越大，聚类效果越好。因此，平均

轮廓系数最大的K便是最佳聚类数。

对Ⅰ和Ⅱ两类样本分别进行轮廓系数的计算，

得到最佳的 K值分别为 5和 4。对其进行 K-Means
聚类，最终得到的结果如表 4所示。

分析聚类结果可以发现，Golden Leaf牌 5号和

23号两个样本都在Ⅰ-2类，Lanzhou牌 37号和 38号
两个样本都在Ⅰ-3类，Nanjing牌 6号、7号和 9号

三个样本都在Ⅱ-3类，Yellow Crane Tower牌 16号、

22号和 36号三个样本都在Ⅲ类。Ⅰ-3类样本多为

细支香烟的包装，Ⅰ-5类样本多为粗支香烟包装，

Ⅱ-1类样本多为细支烤烟型的包装。可以看出，所

提方法对样本类别的倾向性认定效果非常好。

3. 4 Fisher判别分析

可以在烟盒样本的分类结果基础上建立预测

模型，以实现对新样本类别变量取值的预测。常见

的预测方法有 Logistic回归模型［19］、CART决策树

模型［20］、Fisher判别分析［21］等。Fisher判别法是在

方差分析的基础上建立的一种区分各个总体的线

性判别法，将多维数据投影到低维空间，实现数据

表 3 总方差解释

Table 3 Total variance interpretation

Component

1
2
⋮
13
14

Initial eigenvalue

Total

610. 234
290. 041
⋮
44. 159
37. 45

Variance /%

26. 954
12. 811
⋮
1. 95
1. 654

Cumulative
value /%
26. 954
39. 765
⋮

88. 921
90. 575

Extraction sum of squared loadings

Total

610. 234
290. 041
⋮
44. 159
37. 45

Variance /%

26. 954
12. 811
⋮
1. 95
1. 654

Cumulative
value /%
26. 954
39. 765
⋮

88. 921
90. 575
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类内距离的尽可能聚拢 ，类间距离的尽可能分

离［22］。以 X射线荧光光谱数据为基础得到的分类

结果和以差分拉曼光谱数据为基础得到的分类结

果都可以进行 Fisher判别分析，以前者为例，表 5是
Fisher判别函数的非标准化的系数矩阵，4个判别函

数 分 别 为 Y1=－0. 001X1＋0. 04X5－0. 016X6＋
0. 026X7＋0. 018X8－6. 993，Y2=0. 001X1＋0. 001X2＋
0. 001X3－0. 009X5－0. 011X6＋0. 002X7－0. 017X8－
11. 214，Y3=－0. 001X2－0. 001X3－0. 004X4＋0. 056X5＋
0. 044X6－0. 007X7－0. 019X8－5. 315，Y4=0. 001X2＋
0. 003X3＋0. 001X4－0. 054X5－0. 054X6－0. 001X7－
0. 03X8＋3. 815。其中，变量 X1为 Cl元素含量，X2为
Fe元素含量，X3为 Cu元素含量，X4为 Zn元素含量，

X5为 Cd元素含量，X6为 Sn元素含量，X7为 Sb元素

含量，X8为Hg元素含量。

但是，这四种判别函数并不是每一种都能很好

地实现对类别变量取值的预测，如表 6所示，第一判

别函数的特征值为 12. 566，累计百分比为 52. 3%，

第二判别函数的特征值为 10. 883，累计百分比为

97. 6%，其余两个判别函数的解释方差能力较低，

仅在 0至 2. 4%之间。结果说明，第一判别函数和

第二判别函数明显优于其他两个判别函数。

为了验证判别函数一和判别函数二预测效果

更好的结论，可以采用威尔克的 λ（Wilks′λt）统计量

反向测度。

Wilks′λ t= Π
I

t

1
1+ Et

， （8）

式中：t为第 t个判别函数；I为最后一个判别函数；E
为特征值。可以得出，I值越小，整体判别能力越强。

检验统计量是在威尔克的 λ基础上构建的：

X 2
t =-( )n- P+ G

2 - 1 ln Wilks'λt， （9）

式中：Xt为检验统计量；n为总的样本量；P为判别变

量个数；G为类别数；ln Wilks'λt 小于 0。在本实验

中，n为 39，P为 8，G为 8。该统计量近似服从卡方分

布。当概率值小于显著性水平 0. 05时，认为当前判

别函数整体的判别能力较强。表 7中，Chi-square、
df、Sig. 的物理含义分别为卡方、自由度、显著性，它

们用于检测不同判别函数判别未知样本的效果，即

检测判别函数区分样本的显著程度。函数检验 1直
至 4，检验统计量观测值为 170. 161，对应的概率值

为 0；函数检验 2直至 4，检验统计量观测值为 90. 63，
对应的概率值为 0。剩余的概率值都大于 0. 05，因
此可以考虑舍弃第三和第四判别函数［23-25］。

所以，选择函数一和函数二作为判别轴建立联

合分布图，如图 6所示。在联合分布图中，每个点的

横坐标比纵坐标的区分效果更加明显，即判别函数

一比判别函数二的预测效果更好。因此，在本实验

中，判别函数一可以实现对黄色烟盒样本的判别分

表 6 判别函数特征值

Table 6 Eigenvalues of discriminant functions

Function

Y1

Y2

Y3

Y4

Eigenvalue

12. 566a

10. 883 a

0. 428a

0. 150a

Variance /
%
52. 3
45. 3
1. 8
0. 6

Cumulative
value /%
52. 3
97. 6
99. 4
100

Canonical
correlation
0. 962
0. 957
0. 548
0. 361

Note： a indicates that the first four typical discriminant
functions are used in the analysis.

表 5 典型判别函数系数

Table 5 Canonical discriminant function coefficients

Element
Cl
Ca
Ti
Fe
Cu
Zn
Cd
Sn
Sb
Hg

Constant

Y1

−0. 001
0. 000
0. 000
0. 000
0. 000
0. 000
0. 040

−0. 016
0. 026
0. 018

−6. 993

Y2

0. 001
0. 000
0. 000
0. 001
0. 001
0. 000

−0. 009
−0. 011
0. 002

−0. 017
−11. 214

Y3

0. 000
0. 000
0. 000

−0. 001
−0. 001
−0. 004
0. 056
0. 044

−0. 007
−0. 019
−5. 315

Y4

0. 000
0. 000
0. 000
0. 001
0. 003
0. 001

−0. 054
−0. 054
−0. 001
−0. 030
3. 815

表 4 使用K-Means聚类对样本进行分类的结果

Table 4 Classification results of samples using K-Means
clustering

Classification
Ⅰ-1
Ⅰ-2
Ⅰ-3
Ⅰ-4
Ⅰ-5
Ⅱ-1
Ⅱ-2
Ⅱ-3
Ⅱ-4
Ⅲ
Ⅳ
Ⅴ

Label
18
5，23

1，13，17，19，30，31，33，35，37，38
10

4，21，25，39
2，3，8，20，34
14，15，27
6，7，9，11，12

28
16，22，29，32，36

24
26

类，同理，同样可以对差分拉曼光谱数据进行判别

分析，实现对新样本类别变量取值的预测。

4 结 论

对于 39个不同品牌、不同系列的黄色烟盒样

本，分别用 X射线荧光光谱法、拉曼光谱法和差分

拉曼光谱法对其进行测试。首先根据 X射线荧光

光谱测试得到的元素种类和元素含量，结合系统聚

类法，可以将样本分为 5类。综合分析拉曼光谱数

据与差分拉曼光谱数据，利用主成分分析法对差分

拉曼光谱数据进行降维，对于系统聚类结果中样本

数量较多的类别，依据降维后的差分拉曼光谱数

据，结合 K-Means聚类法，最终可以将样本分为 12
类。结合样本实际情况分析，分类的结果对于样本

类别的倾向性认定效果非常好。采用 Fisher判别分

析，在样本分类的基础上建立预测模型，可以实现

对样本类别倾向性取值的预测。

对于以后在犯罪现场及周边提取到的烟盒物

证，可以按照本文的思路，对烟盒物证的类别的倾

向性认定提供帮助，从而为案件侦破寻找突破口。

根据其所属的类别种类，大大缩小侦查范围，结合

大数据手段进行综合分析，排查可能的销售地点，

结合现场视频监控调取等手段，为犯罪嫌疑人的追

踪、案件的侦破提供帮助。
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类，同理，同样可以对差分拉曼光谱数据进行判别

分析，实现对新样本类别变量取值的预测。

4 结 论

对于 39个不同品牌、不同系列的黄色烟盒样

本，分别用 X射线荧光光谱法、拉曼光谱法和差分

拉曼光谱法对其进行测试。首先根据 X射线荧光

光谱测试得到的元素种类和元素含量，结合系统聚

类法，可以将样本分为 5类。综合分析拉曼光谱数

据与差分拉曼光谱数据，利用主成分分析法对差分

拉曼光谱数据进行降维，对于系统聚类结果中样本

数量较多的类别，依据降维后的差分拉曼光谱数

据，结合 K-Means聚类法，最终可以将样本分为 12
类。结合样本实际情况分析，分类的结果对于样本

类别的倾向性认定效果非常好。采用 Fisher判别分

析，在样本分类的基础上建立预测模型，可以实现

对样本类别倾向性取值的预测。

对于以后在犯罪现场及周边提取到的烟盒物

证，可以按照本文的思路，对烟盒物证的类别的倾

向性认定提供帮助，从而为案件侦破寻找突破口。

根据其所属的类别种类，大大缩小侦查范围，结合

大数据手段进行综合分析，排查可能的销售地点，

结合现场视频监控调取等手段，为犯罪嫌疑人的追

踪、案件的侦破提供帮助。
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表 7 威尔克的 λ

Table 7 Wilks' λ

Test of
functions
1 through 4
2 through 4
3 through 4

4

Wilks'λ

0. 004
0. 051
0. 609
0. 869

Chi-square

170. 161
90. 63
15. 14
4. 267

df

40
27
16
7

Sig.

0
0

0. 514
0. 749
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